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摘　要：葡萄糖氧化酶 (GOx) 具有多种用途，它是一种氧化还原酶，也是一种需氧脱氢酶，与生命的重要物质葡
萄糖和氧有密切联系，且对人体无毒无害。本文基于分子动力学模拟手段，对 GOx 以及含有底物 6- 脱氧 -D- 葡萄糖
的 GOx 复合物分子进行了计算分析，通过分析复合物体系中能量、回转半径、二级结构等相关数据，探究了 GOx 与
底物 6- 脱氧 -D- 葡萄糖的催化机理和作用机制。
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Abstract：Glucose oxidase (GOx) has many applications, which is an kind of oxidoreductase, and oxygen dehydrogenase, 
and closely related to important life substances of glucose and oxygen, and is harmless to human body. The article calculates 
and analyzes GOx and GOx complexe molecule with substrate of 6-deoxy-D- glucose based on molecular dynamics simulation 
method, and analyzes relevant data of energy, gyration radius, two level structure of complex system, explores catalytic and effect 
mechanism of GOx and substrate of 6- deoxy -D- glucose.
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0　引言










亚基中都有 587 个氨基酸残基，1 个 FAD,3 个甘露糖







于 GOx 催化过程来说，不同的底物分子与 GOx 反应酶
活力是不同的，其中，当 β-D- 葡萄糖作为底物分子时，
GOx 对其具有高度专一性，相对活力强，而底物分子
6- 脱氧 -D- 葡萄糖（简称 6-deoxy-D-glucose）的相
对活力就弱的多，催化效率较低。
目前，尽管国内外学者针对 GOx 的研究已取得许
多进展 [5-7]。但尚无法通过实验的方法得到 GOx 与底
物分子反应的中间产物，只能通过分子模拟的方法进
行分析。本文基于生物分子动力学模拟软件，对 GOx






能量指标等相关数据，探讨了 GOx 与底物分子 6- 脱












图 1 为 GOx 与其底物 6-deoxy-D-glucose 之间的
静电作用势能和范德华作用势能随时间的变化。从图
中可看出静电作用势能与范德华作用势能存在差距。






图 1　GOx 与 6-deoxy-D-glucose 间相互作用的能量随时间的变化
3.2　RMSD 分析
图 2 为 GOx 及含有底物分子 6-deoxy-D-glucose
的 GOx 的 RMSD 值。可看出 GOx 的 RMSD 值在 0-80ns
的时间范围内波动明显，在 80-130 ns 的时间范围内，
GOx 的 RMSD 值 较 为 平 稳，130-200ns 之 间，GOx 的
RMSD 值先增大至 3 Å，随后保持稳定状态。而添加底
物后 GOx 的 RMSD 值在 0-200 ns 的时间范围内小幅
度波动，逐步达到平衡。
3.3　回转半径分析
图 3 为 添 加 底 物 6-deoxy-D-glucose 前，GOx 回
转半径随时间的变化有较明显的波动。GOx 在 0-65 ns
时间范围内，回转半径波动幅度较小，在 23.9 Å 上下。
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本维持稳定。图 4 表示为 GOx 添加底物前酶活性口袋
的回转半径随时间的变化情况。可看出 GOx 活性口袋
的回转半径在前期有明显波动，40 ns 之后时间范围内
保持稳定，维持在 11.3 Å 左右。这表明添加底物前酶
活性口袋部位体积先发生膨胀随后紧缩并维持稳定。
4　结论
基于分子动力学软件 Amber 对含有底物 6-deoxy-D-
glucose 的 GOx 进行了模拟分析。结果显示，静电作用和范
德华作用共同促进了GOx与6-deoxy-D-glucose的结合与稳定；
通过分析 RMSD 和回转半径，发现含有底物分子的 GOx 活
性口袋的 RMSD 值较低，6-deoxy-D-glucose 底物在 GOx 活
性口袋中柔性大，该底物的添加造成 GOx 活性口袋不够稳定。
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